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Tafel1:Theoretischm6glicheI-undV-KonfigurationenundberechneteDipolmomentel･b)
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tensiccineAussagetjberdieLagederChloratome denem WinkelαanClundC4 (Abbildung1)
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a) FormelninTabele1
b)Brechungsindex:
n-1Zl+r血･ Oderγ-An/Jw 〔Il,㍗-COnSt.〕
AufdieBestimmungvonβwurdeverzichtet.
Wennmanβニー 0,5setzt,wirdder,Fe九lerin
βnichtgr6sseralsαβ-土0,2sein.DerFehler
desDipolmomentsistdamnbe主alenbierunter･
suchtenVerbindungenkleinerals0,01D.
SetztmaninGleichnng3und4die_Standard･
wertefork,NL,el,VlundnlfirBenzolbei200ein
undnimmtdieAtompolarisationAp∑-0,soergibt
si°h(inDebye･Einheiten):
FL2-M(0,00890α-0,02711r+0,00017)
(Gleichung5)
Um jedeWilkGrlichkeitbeiderBerechnung
auszuschalten,werdendieSteigungenαundγnit
HilfederAusgleichsreclnungermittelt.
ZurweiterenCharakterisierungγonHⅠ,ⅠⅠ,VI
undVIIsin°ihreIR･Spektrenangegeben.
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